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Amber 14 プログラムを用いて検討した。分子力場はアガロオリゴ糖には GAFF、水分子には
TIP3P を適用した。１つのセル内に糖鎖が１〜４本存在する場合について、１ atm、糖鎖の質
量濃度が 0.6, 5.7 wt%、温度が 25, 75℃の各条件における 100 ns の NPT アンサンブル MD
計算を実施し、糖鎖長 L [Å]や糖鎖間距離 D [Å]などを求め、アガロオリゴ糖の水中における
動的挙動を調べた。 
計算結果から、複数のアガロオリゴ糖が会合し得ることがわかった。また、経時変化に伴う糖
鎖長 L の分布を求めたところ、会合の有無・濃度・温度によらず概ね平均長約 26 Åのχ2 分
布となることがわかった。 
次に、アガロオリゴ糖の糖鎖数 2 本、濃度 5.7 wt%、温度 25℃の条件における MD 計算結
果から、二重らせん構造形成について検討した結果の概要を記述する。糖鎖の動的挙動の
検討結果から、二重らせん構造となる場合の要件の一つは、糖鎖間距離Dの値が7 Å程度以
下であることがわかった。今回の 100 ns の計算結果では、２本の糖鎖は初期配置においては
約 30 Å離れているが、約 2 ns で D が 7 Å程度以下という要件を満たした。さらに、アガロース
の結晶構造から得られた二重らせん構造内の原子間の位置関係と、MD 計算で得られたアガ
ロオリゴ糖内の原子間の位置関係を比較したときの一致率の経時変化を調べた。その結果、
7-12 ns および 13-17ns の期間に 75 %以上の高い一致率を示した。即ち、これらの期間におい
ては二重らせん構造を形成していると言える。 
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